
































































































































般には、その方向を x, y, z 軸とする）に伸びた 3つ
のアレイ型の軌道 px, py、pz として表すことが多い。
すなわち、球面極座標において、偏角 θ の基準とする
軸を z 軸と、x, y 平面内での偏角 ϕ の基準とする軸
を x軸とするとき、px = R×T(θ)×F cos ϕ、py = R×
T(θ)×F sin ϕ としてそれぞれ表すことができる。ただ
し、R×T(θ) は、「動径波動関数×偏角 θ に依存する関
数」である。この px、pyの式は、波動方程式の解として
出てきた p±1 = R×T(θ)×F/√2×exp(±iϕ) が複素関








図 2 左 2py、 中、右 2px と 2py の線形結合の例 
図 3 左 2py 軌道の電子雲、右 2px と 2py の両方に入っ
た電子雲（打点数は、左 10000点、右 20000点） 
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 図 2には、x, y 平面内で直交した任意の 2つの p軌
道の線形結合が平面内の回転に相当することを表す例
として、py 軌道および、px、py の線形結合 (2py + 2×
2px)/√5、(2×2py - 2px)/√5 で表される軌道の電子雲
を示した。中、および右の図では、補助線として接面の
位置を書き込んである。また、図 3には、2py と「2px, 2py 
軌道の両方」に電子が入ったときのトーラス型の電子雲
を図で示した。数式的には、右側の図は、√(2px2 + 2py2) 
に相当する。なお、軸の目盛り数値は、原子核からの距




×F cos ϕ、py = R×T(θ)×F sin ϕ の 2つの軌道の確
率密度の和を考えると、px2 + py2 = R2×T2(θ)×F2(cos2 ϕ 













1 つと電子 1 つの 2 体系）における厳密解 9)を引用し、
複素関数部分の絶対値を取り、|exp(±miϕ)| = 1 とし、
m = 0 以外の軌道は√2倍した。これにより、2つの軌
道が縮退した z 軸の周りの回転体としてその形をイメ
ージすることができる。また、z, x 平面での断面を表
すこととしたが、m = 0 以外の軌道は、複素関数部分を
その線形結合である sin mϕ と cos mϕ で再定義した軌
道、すなわち、この回転体を x, y 平面内の 90度の回
転で重ねて表すことのできるような 2つの軌道として
イメージしなおしてもよい。なお、これ以降、表示画面
上の z, x 軸と区別するため、s 軌道以外の軌道に関す
る添え字は、磁気量子数 m の絶対値で表す。すなわち、
pz を p0 とし、px, py は、p1 などと纏めて示す。
3. 軌道の形の表示
図 4には 3通りの方法で 3p 軌道を示した。左から、
等高線表示（3p軌道に入っている電子が ある一定以上
存在する空間を表すような等高線（等高面の断面）の形





図 4  3p0軌道の表示例（x, z 平面による断面の概形）。
左より等高線表示、格子点ドット法、点描法 
 等高線表示は、次のようなアルゴリズムで表示した。
まず、波動関数の絶対値の二乗 WFS (wave function 
squared) について、原子核周囲の空間内で最も高い値
を探し、この値を WFSM と名付けた。次いで、この WFSM
を基準とし、数値を区切りながら、上から順に、その区
切り巾の中に WFS を持つ領域で、WFS の積分を行い、
順に足し合わせて電子密度の和とした。この和が全空間
の電子密度の和（たとえば s 軌道、p0軌道では 1、2 つ




















では、90 % の等高線において、WFS/WFSM = 4.94×10-3 で

























図 5 左より 3d0(dz2), 3d1(dxz, dyz), 3d2(dx2-y2, dxy) 軌
道の z, x 断面の概形（上段 球面調和関数の polar plot、
下段 点描法（打点数 15000 点）と 90 % 等高線） 
図 6 左より 4f0(fz3), 4f1(fxz2, fyz2), 4f2(dz(x2-y2), dxyz), 
4f3(fx(x2-3y2), fy(3x2-y2)) 軌道の z, x 断面の概形（上段 球
面調和関数の polar plot、下段 点描法（打点数 20000
点）と 90 % 等高線） 
 図 5 および 図 6 に 3d 軌道および 4f 軌道について、
球面調和関数の絶対値の polar plot と対比しながら、
それぞれの軌道について、点描法で描いたもの（打点数
は、3d軌道 15000点、4f軌道 20000点）に 90 % 等高
線を重ねて表示した。図 1に示される p軌道と同様、球
面調和関数の絶対値およびその二乗の polar plot は
異方性がやや極端に強調される嫌いがある。 
 また、上述したように、ここでは z軸に対する回転体
である軌道の形状についての z, x 平面での断面表示と
しているが、m = 0 以外の軌道について、化学分野の慣
例に倣って 2つの軌道に分けて考えることもできる。d1 
および d2 として表示される 4つの軌道は、px と py の
関係と同様に、いずれも同じ形状の向き違いのものとし
て解釈できる。いずれも四つ葉型をしており、四つ葉の
なす平面が z, x 平面および z, y 平面であるものが d1、
x, y 平面であるものが d2 である。f1 および f3 は対
称性が若干異なるが、似た形をしている。f1 は z, xお
よび z, y平面を 6個に切り分けたような形、f3 は x, y 
平面を同様に 6個に切り分けたような形で z軸の周りに











 図 7に、水素の K殻（1s）および、L 殻（2s, 2p）に
対応した「動径分布関数」をプロットしたものを示す。
ただし、横軸の数値は原子核からの距離 r をボーア半径 
a0 単位で表したものである。 





 動径分布関数は、動径波動関数に 4πr2 を乗じたもの
で、その軌道にある電子が原子核からの距離 r で見出
される確率を示す関数である。核電荷 Z = 1 の水素原
子において、1s は r/a0 = 1 に極大を持っている。こ
の軌道の電子は、半径 r/a0 = 2の球（2s 軌道の接面）
の内部におよそ 80 % が存在し、半径 r/a0 = 4.2 程度
の球内に 99 % が存在する。同様に核電荷 Z = 1 のと
き、2p は r/a0 = 4 に極大を持つ。2s は、動径方向に
2 つの極大と r/a0 = 2に節面を持つ。r/a0 = 2の節面よ
り内側に、2s電子の 5.3 %12) が存在しているが、外側
の極大は r/a0 = 5.2 付近と、2pに比べて外側に広がる。 
 このように動径分布関数のみを比較すると、2p 軌道
より 2s軌道の方が外側まで広がった軌道であるかのよ
うに見える。そこで、2s および 2p0 軌道について、電
子の存在確率が 90 %, 99 %, 99.9 % となるような等高
線を描いて比較した（図 8）。軸の数値は、原子核から
の距離 r をボーア半径 a0 単位で表したものである。 
図 8 2s および 2p0 軌道の等高線（90 %, 99 %, 99.9 %） 







 一方で、図は割愛するが、2p0 および 2p1 軌道につい
て、電子の存在確率が 90 %, 99 %, 99.9 % となるよう
な等高線を描いて比較したとき、2p1軌道の等高線は、
2p0 軌道の等高線と比較して、1 割程度内側に近づいて
いた。これに対応して、90 % の等高線に対応する 90 % 
の等高線の WFS/WFSM の値も、2p0 では 1.67×10-2、2p1 
では 2.80×10-2 であった。 
 2p0 と 2p1 の球面調和関数は、sin θ と cos θ の入
れ換えだけしか差がなく、z, x平面の電子雲の密度分
布は、90 度回転させると完全に重なる（2pz 軌道と 2px 
軌道として考えた場合には、全く同じ大きさ、形状の軌
道であると解釈することもできる）。しかし、2p0軌道は
z 軸方向に 2つにわかれたアレイ型、2p1軌道は 2px と 
2py の 2つの軌道の縮退した z軸の周りのトーラス型の
軌道である。そのため、等高線で比較した場合は、2p0 軌







√(2p02 + 2p12) という数式について、z 軸に対する回転
体で表される軌道として見ると、全空間内の電子密度の
和は 3になり、いわば、2px、2py、2pz の 3つの軌道が
縮退したものと等しくなる。そこで、2pA = √(2p02 + 
2p12) と定義し、等高線を描いて比較した（図 9）。 
図 9 2s および 2pA 軌道の等高線、 
ただし 2pA = √(2p02 + 2p12) 、上段（90 %, 99 %, 99.9 %）、
下段（10 % から 90 %、10ポイント刻み 
 上段右図だけでは判別しづらいが、図 3右図のように 
2p 電子は原子核付近の存在確率は小さい。これに対応
して、表示の分解能の関係で見えにくいが、r/a0 = 0.160、
0.036、0.009 付近に 90 %, 99 %, 99.9 % の等高線に
よる小さな孔がある。これは、r/a0 = 0 の位置で、動
径波動関数に 4πr2 を掛けて得られる動径分布関数は 
2s, 2p ともに 0になっている（図 7）が、動径波動関
数においては 2s は 0 ではないが、2p は 0となるため
である。また、図 9下段左 の 20 % 等高線および、下
段右の 10 % 等高線から、2 本の等高線の中央として読
み取った 2s 軌道外側のローブおよび 2pA軌道において




 図 10および図 11に、M殻および N殻について、m = 0 
である軌道の 90 %, 99 %, 99.9 % となるような等高線
を描いて比較したものを示す。 






図 10 M 殻軌道（m = 0）の等高線（90 %, 99 %, 99.9 %）、
左より、3s, 3p0, 3d0 
図 11 N 殻軌道（m = 0）の等高線（90 %, 99 %, 99.9 %）、







m = 0 以外の軌道（p1、d1、d2、f1, f2, f3）を用いた場
合、混成軌道の z, x 平面内でのおよその混成軌道の形
を知ることはできるが、回転体としての数値積分を用い
る等高線表示においては厳密な意味を持たないことに
留意する必要がある。なお、視点を切り替えて z, x 平
面内の形状にのみ着目し、数値積分について考慮しない
なら、p0、p1 として定義されている球面調和関数を 3つ
の p軌道のうちの 2つ（たとえば py と px）のとして読
み替えて混成軌道の形状を調べるのにも使える。 
図 12 2sp, 2sp2, 2sp3 混成軌道（点描法（打点数 20000
点）と 90 % 等高線） 
図 13 3d2sp3 混成軌道、左は 3d0 を用いた混成、右は 3d2 
を用いた混成。点描法（打点数 20000点）と 90 % 等高
線（右は、左と同じ閾値 H で描画した） 
図 14 原子核の位置で重ねた混成軌道の 90 % 等高線。
左 2sp混成×2、中 2sp2混成×3、右 d2sp3混成×(2+2) 
 図 12、図 13 に代表的な混成軌道の z, x 断面を示し
た。それぞれ混成軌道の式は、2sp = (-2s + 2p0)/√2, 
2sp2 = (-2s + 2p0×√2)/√3、2sp3 = (-2s + 2p0×√3)/
√4、3d2sp3 = (3d0×√2 + 3s - 3p0×√3)/√6（左）、
3d2sp3 = (3d2×√2 + 3s - 3p1×√3)/√6（右）である。







 なお、d2sp3 混成はビピラミダルな 6配位を説明する
ような混成軌道であるので、z軸方向の 2座については、
3d0 を 50 % ずつの寄与で持つ混成軌道とし、x, y 平
面内での 4座については 3d2 を 50 % ずつの寄与で持
つ混成軌道として記述した。 




















関数の z, x 断面を、原子核から一定の距離の円周上に
関数の符号と値により決まる異なる大きさの小円とし
て表示する方法を実装した（図 15）。 
図 15 球面調和関数の z, x 断面、上段左より p0, d0, f0、
下段左より sp, d02sp3, d22sp3

























球面調和関数は、複素関数を用いると m = 0 の軌道





















































! 等高線表示（10 から 90 %, 10 pt刻み）
! CALL contourBasedOnInteg
! 格子点ドット法
CALL latice ! 先頭に "!" のない処理を実行する
! 点描法、カッコ内の引数は打点数、0の場合は自動判定
! CALL MonteCarlo(0)




! 球面調和関数の絶対値に比例する径の円を円周上に並べる                               
! CALL SHonSphere
! 波動関数（動径波動関数×球面調和関数）の指定
DEF WF(r,t) = R2p(r)*Tp0(t)       ! ← 2p0 軌道の例
! 球面調和関数の指定（波動関数の指定とは独立）
DEF WFsh(t) = Tp0(t)              ! ← p0 軌道の例
! 混成軌道の定義の例（p0, p1 を px, py と見做した）
! (Ts0(t) + Tp0(t))/SQR(2) ! sp -1
! (Ts0(t) - Tp0(t))/SQR(2) ! sp -2
! (Ts0(t) + Tp0(t)*SQR(2))/SQR(3) ! sp2-1
! (Ts0(t)*SQR(2)-Tp0(t)+Tp1(t)*SQR(3))/SQR(6) ! sp2-2
! (Ts0(t)*SQR(2)-Tp0(t)-Tp1(t)*SQR(3))/SQR(6) ! sp2-3








DEF Z  = 1    ! 核電荷
DEF A0 = 1    ! ボーア半径を 1 とする 
DEF rho(r) = Z*r/a0 
DEF R1s(r) = (2) * (Z/a0)^(3/2)  * EXP(-rho(r)) 
DEF R2s(r) = (1/2/SQR(2)) * (Z/a0)^(3/2) *    & 
&   (2 - rho(r))  * EXP(-rho(r)/2) 
DEF R3s(r) = (2/81/SQR(3)) * (Z/a0)^(3/2) *   & 
&   (27 - 18*rho(r) + 2*rho(r)^2) * EXP(-rho(r)/3) 
DEF R4s(r) = (1/768) * (Z/a0)^(3/2) * (192 -  & 
&   144*rho(r) + 24*rho(r)^2 - rho(r)^3) * EXP(-rho(r)/4) 
DEF R2p(r) = (1/2/SQR(6)) * (Z/a0)^(3/2) *  & 
&   rho(r) * EXP(-rho(r)/2) 
DEF R3p(r) = (4/81/SQR(6)) * (Z/a0)^(3/2) *   & 
&   (6 - rho(r))*rho(r) * EXP(-rho(r)/3) 
DEF R4p(r) = (1/256/SQR(15)) * (Z/a0)^(3/2) *   & 
&   (80 - 20*rho(r) + rho(r)^2)*rho(r) * EXP(-rho(r)/4) 
DEF R3d(r) = (4/81/SQR(30)) * (Z/a0)^(3/2) *  & 
&   Z^2*r^2/a0^2 * EXP(-rho(r)/3) 
DEF R4d(r) = (1/768/SQR(5)) * (Z/a0)^(3/2) *    & 
&   (12 - rho(r))*rho(r)^2 * EXP(-rho(r)/4) 
DEF R4f(r) = (1/768/SQR(35)) * (Z/a0)^(3/2) *   & 
&   rho(r)^3 * EXP(-rho(r)/4) 
! 球面調和関数の絶対値、spdf の後の数字は磁気量子数 m
! z軸（表示上の y軸）に対する回転体で、
! m = 0 以外は 2つの縮退した軌道を示す
DEF Ts0(t)  = 1/2/SQR(PI)
DEF Tp0(t) = SQR(3/PI)/2 * SIN(t)
DEF Tp1(t) = SQR(3/PI)/2 * COS(t)
DEF Td0(t) = SQR(5/PI)/4 * (3*SIN(t)^2 - 1)
DEF Td1(t) = SQR(15/PI)/2 * SIN(t)*COS(t)
DEF Td2(t) = SQR(15/PI)/4 * COS(t)^2
DEF Tf0(t) = SQR(7/PI)/4 * (5*SIN(t)^3 - 3*SIN(t))
DEF Tf1(t) = SQR(10.5/PI)/4 * (5*SIN(t)^2 - 1)*COS(t)
DEF Tf2(t) = SQR(105/PI)/4 * SIN(t)*COS(t)^2






  ASK bitmap SIZE a,b        ! 描画窓のビットマップ数
   LET corf = (a+1)/(b+1)     ! アスペクト比
   IF w = 0 THEN LET w = 40   ! 表示範囲 w（r/a0） ※
   SET axis COLOR 1 
   SET WINDOW -w*corf, w*corf, -w, w 




   IF w2 = 0 THEN LET w2 = 3.5   ! ※ 
   ASK bitmap SIZE a,b 
   LET corf = (a+1)/(b+1) 
   SET axis COLOR 1 
   SET WINDOW -w2*corf, w2*corf, -w2, w2 
END SUB 
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! x,y 座標を極座標 r, t に変換する
SUB ConvertXyToRt
   LET r = SQR(x^2+y^2) 
   IF x^2+y^2 = 0 THEN 
 LET t = 0 
   ELSE 
 LET t = SGN(y)*ACOS(x/SQR(x^2+y^2)) 





で、整数からの誤差は 0.01 % 未満程度となっている。 
! y軸に対する回転体としての微小体積の電子存在確率
!（Wf^2 × 2π(r×cosθ) ×dr×rdθ）の総和計算
SUB INtegral
   LET integ = 0           ! 微小体積ごとの値の総和
   LET dr = 0.1 
   FOR r = dr/2 TO MAX(40, W) STEP dr  
 FOR t = -PI/2 TO PI/2 STEP PI/180 
  LET wfsitemp = WF(r,t)^2*2*PI*   & 
&   (r*COS(t))*r*dr*PI/180 
! PRINT WF(r,t)^2; ","; wfsitemp ! Check用
LET integ = integ + wfsitemp
 NEXT t 
   NEXT r 
! PRINT integ ! Check用




   if WFSM = 0 then    ! 重複して実行することを防ぐ 
 LET WFSM = 0 
 FOR r = 0 TO 20 STEP 0.01 
  FOR t = 0 TO 2*PI STEP 0.01 
 IF WFSM < WF(r,t)^2 THEN LET WFSM = WF(r,t)^2 
  NEXT t 
 NEXT r 
! PRINT "WFSM =" ; WFSM










DIM LX(4)  ! 格子の頂点の x座標
DIM LY(4)  ! 格子の頂点の y座標
DIM LH(4)  ! 各頂点における波動関数の二乗の値
DIM LS(4)  ! 各頂点における波動関数の符号
! 電子密度に応じた波動関数の二乗の等高線を引く。
SUB contourBasedOnInteg
   CALL window1   
   Call WFSMax   
   CALL INtegral   
   LET partialInt = 0          ! 数値積分の和 
   LET partialIntApre = 0      ! 区間の数値を足す前  
LET dr = 0.1 
   LET dk = 0.1 
   FOR k = 0 TO 10 STEP dk     ! 区間区切り位置 
 FOR r = dr/2 TO MAX(40, w) STEP dr 
  FOR t = -PI/2 TO PI/2 STEP PI/180 
   IF WFSM*10^(-K-dk) < WF(r,t)^2 AND    & 
&              WF(r,t)^2 <= WFSM*10^(-K) THEN 
   LET partialInt = partialInt + WF(r,t)   & 
&                 ^2*2*PI*(r*COS(t))*r*dr*PI/180  
 END if 
  NEXT t 
 NEXT r 
! PRINT k; WFSM*10^(-K); partialIntApre ;   & 
! &   partialInt           ! Check用
 FOR threshold = 10 TO 90 STEP 10  ! 等高線閾値
  call calcH 
 NEXT threshold 
 LET threshold = 90             ! ExitFor判定用
! let threshold = 95 ! 等高線閾値
! call calcH
! let threshold = 99 ! 等高線閾値
! call calcH
! let threshold = 99.9 ! 等高線閾値
! call calcH
LET partialIntApre = partialInt
IF partialInt > roundedInt * threshold/100  & 
&        THEN EXIT FOR  
   NEXT k 
END sub 
SUB calcH 
   IF partialIntApre/roundedInt < threshold/100    & 
&     AND threshold/100 < partialInt/roundedInt THEN 
 LET Ktemp = k + dk*(threshold/100 -    & 
&   partialIntApre/roundedInt)/(partialInt/   & 
&   roundedInt - partialIntApre/roundedInt) 
 LET H = WFSM * 10^(-Ktemp) 
 PRINT threshold ; "H =" ; H, H/WFSM 
 CALL contour 
   END IF 
End sub 
! 閾値 H の値の等高線を表示するための描画エンジン
SUB contour
! はじめに荒い方眼で、等高線の有無を判断
LET d = 0.5
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   FOR dx = (-w*corf)-d/2 TO w*corf STEP d 
 FOR dy = -w-d/2 TO w STEP d 
  LET LF = 1  
  FOR  x = dx TO dx+d STEP d ! 格子 4頂点
 FOR y = dy TO dy+d STEP d 
  CALL ConvertXyToRt 
  LET LH(LF) = WF(r,t)^2 
  LET LS(LF) = SGN(WF(r,t))  
  LET LF = LF + 1 
   NEXT y 
  NEXT x 
  LET flag = 0 
! 原点の周辺は細かく見る必要あり
IF ABS(x)<=2*d and ABS(y)<=2*d THEN flag = 1
! 隣接頂点間で、WFSと閾値の上下関係が変化
IF SGN(LH(1)-H) <> SGN(LH(2)-H) THEN    &
&   LET flag = flag + 1 
  IF SGN(LH(1)-H) <> SGN(LH(3)-H) THEN   & 
&   LET flag = flag + 1 
  IF SGN(LH(2)-H) <> SGN(LH(4)-H) THEN   & 
&   LET flag = flag + 1 
  IF SGN(LH(3)-H) <> SGN(LH(4)-H) THEN   & 
&   LET flag = flag + 1 
! 隣接頂点間に、波動関数の節がある場合
IF LS(1) <> LS(2) THEN LET flag = flag + 1
IF LS(1) <> LS(3) THEN LET flag = flag + 1
IF LS(2) <> LS(4) THEN LET flag = flag + 1
IF LS(3) <> LS(4) THEN LET flag = flag + 1
IF flag > 1 THEN
! --------- 格子を更に再分割して等高線を描画
LET dd = d/33
FOR  dx2 = dx-dd TO dx+d+dd STEP dd 
   FOR dy2 = dy-dd TO dy+d+dd STEP dd 
   LET LF = 1   
   FOR    x = dx2 TO dx2+dd STEP dd  
 FOR y = dy2 TO dy2+dd STEP dd 
  CALL ConvertXyToRt 
  LET LH(LF) = WF(r,t)^2 
  LET LF = LF + 1 
   NEXT y 
   NEXT x 
   LET flag = 0 
   IF SGN(LH(1)-H) <> SGN(LH(2)-H) THEN 
 LET flag = flag + 1  
 LET lx(flag) = dx2 
 LET ly(flag) = dy2 + dd*LH(1)/(LH(2)+LH(1)) 
   END IF 
   IF SGN(LH(1)-H) <> SGN(LH(3)-H) THEN 
 LET flag = flag + 1 
 LET lx(flag) = dx2 + dd*LH(1)/(LH(3)+LH(1)) 
 LET ly(flag) = dy2 
   END IF 
   IF SGN(LH(2)-H) <> SGN(LH(4)-H) THEN 
 LET flag = flag + 1 
 LET lx(flag) = dx2 + dd*LH(2)/(LH(2)+LH(4)) 
 LET ly(flag) = dy2 + dd 
   END IF 
   IF SGN(LH(3)-H) <> SGN(LH(4)-H) THEN 
 LET flag = flag + 1 
 LET lx(flag) = dx2 + dd 
 LET ly(flag) = dy2 + dd*LH(3)/(LH(3)+LH(4)) 
   END IF 
   LET x = dx2+dd/2 
   LET y = dy2+dd/2 
   CALL ConvertXyToRt 
   IF WF(r,t) > 0 THEN   ! 格子中央での波動関数の符号 
   SET LINE COLOR 2 
   ELSE  
   SET LINE COLOR 4 
   END IF 
   IF flag = 2 THEN PLOT LINES : lx(1),ly(1); lx(2),ly(2) 
   IF flag = 4 THEN 
 PLOT LINES : lx(3),ly(3); lx(4),ly(4) 
! PRINT "【確認して下さい】 x, y ="; x; y;   & 
! &  "で、格子内に 2本の線を引きました。"  ! ※
   END if 
   NEXT dy2 
NEXT dx2  
! -----------
  END if 
 NEXT dy 
   NEXT dx 
END SUB 
8.6 格子点ドット法 
※行 df（表示の閾値）は、数字が大きいほど WFS の
小さいところ範囲までドットを表示する。軌道の種類に




   CALL window1  
   Call WFSMax  
   LET d  = w/40  ! 表示の格子間隔
   LET df = 3  ! 表示の閾値 ※
   FOR    x = (-w*corf)+d/2 TO w*corf STEP d  ! ※ 
 FOR y = -w+d/2 TO w STEP d 
  CALL ConvertXyToRt 
  IF SGN(WF(r,t))>0 THEN 
   SET AREA COLOR 2 
  ELSE 
   SET AREA COLOR 4 
  END if 
  IF WF(r,t) = 0 THEN 
   LET dp = 0 
  ELSE 
 LET dp = MAX(0, (1 + LOG10( WF(r,t)^2/   & 
&   WFSM )/df)/2*d) 
  END IF 
  DRAW disk WITH SCALE(dp)*SHIFT(x,y) 
 NEXT y 






   CALL window1   
   CALL WFSMax  
   SET POINT STYLE 1 
   LET NC = NP*10000        ! 試行回数の上限。
   IF NP = 0 THEN 
  ASK bitmap SIZE a,b   ! 描画ウィンドウサイズ
 LET NC = b^2 * 1000/(LOG(1/wfsm))^3  
   LET NP = NC 
   END IF 
   LET c = 0   
   LET k = 0 
   DO 
 LET x = RND*2*w-w 
  LET y = RND*2*w-w 
 CALL ConvertXyToRt    ! x,y を極座標 r,t に変換
 IF RND < WF(r,t)^2/WFSM THEN 
  IF SGN(WF(r,t))>0 THEN 
   SET POINT COLOR 2 
  ELSE 
 SET POINT COLOR 4 
  END IF 
  PLOT POINTS : x, y 
  LET k = k + 1 
 END IF 
 LET c = c + 1 
 IF k => NP THEN EXIT DO 
 IF c => NC THEN EXIT DO 
   LOOP  





   LET w2 = 3.5 
   CALL window2 
 LET FlagSH = 1    ! サブルーチンの実行フラグ
   FOR t = 0 TO 2*PI STEP 0.01 
 IF SGN(WFsh(t))>0 THEN 
  SET LINE COLOR 2 
 ELSE 
  SET line COLOR 4 
 END IF 
 LET r = ABS(WFsh(t)) *2*SQR(PI) 
 PLOT LINES : r*COS(t), r*SIN(t); 
   NEXT t 




   LET w2 = 3.5 
   CALL window2 
   LET rmax = 0 
   FOR t = 0 TO 2*PI STEP 0.01 
   IF rmax < ABS(WFsh(t)) THEN LET rmax = ABS(WFsh(t)) 
   NEXT t 
   SET POINT STYLE 4 
   FOR t = 0 TO 2*PI STEP PI/24 
 LET r0 = ABS(WFsh(t))   
 LET r1 = ABS(WFsh(t)) *2*SQR(PI) 
 SELECT CASE FlagSH 
 CASE 1 
  LET r = r1 
  LET rd = 3 
 CASE ELSE 
  LET r = 0 
  LET rd = w*0.9 
 END SELECT 
 IF SGN(WFsh(t))>0 THEN 
  SET LINE COLOR 2 
  SET AREA COLOR 2 
 ELSE 
  SET line COLOR 4 
  SET AREA COLOR 4 
 END IF 
 SET LINE STYLE 1 
 PLOT LINES : 0,0; COS(t)*r, SIN(t)*r  
 PLOT POINTS : COS(t)*r, SIN(t)*r ;    & 
&    COS(t)*r, SIN(t)*r  
 DRAW disk WITH SCALE(SQR(r0)*rd/10)*   & 
&   SHIFT(COS(t)*rd, SIN(t)*rd)  
 SET LINE STYLE 3 
 IF FlagSH <> 0 THEN PLOT LINES : COS(t)*r,   & 
&   SIN(t)*r ; COS(t)*rd, SIN(t)*rd 
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Development of Teaching Material in Representation of 
Atomic Orbital Shape Considering Radial Wave Function 
Satoshi NAKAJIMA 
  I created a source-code-based teaching material that can display the cross-sectional shape of the atomic orbital at the z, x 
plane in three different ways (contour display, grid point method, and stippling method).  The atomic orbital formula defined as 
the product of the radial wave function and the spherical harmonic function of which the complex function part being taken as 
the absolute value gives the shape as a rotating body around the z axis. 
  The contour display gives a visual index of the degree of the spread of the electron cloud.  The sizes of various atomic 
orbitals mainly change with the main quantum number, but even if the azimuthal quantum number changes, there is not so large 
difference in size as seen in the radial wave function nor in the radial distribution function.  On the other hand, the spread of the 
spherical electron cloud of closed or semi-closed shell structure (i.e. composed of all the orbit set whose azimuth quantum 
number is 2 or more, such as px, py and pz, being filled with electrons) coincides with the spread of the radial wave function. 
By using this teaching material, it is possible to display the shape of a certain hybrid orbital by specifying it as a linear 
combination of atomic orbitals. 
  In this teaching material also includes a new method of displaying the spherical harmonic function, with filled circles, of their 
diameters proportional to the absolute value of the function, on the same circumference.  The displayed result with this method 
gives an image closer to the actual atomic orbital shape than the polar plot of the spherical harmonic function. 
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